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FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
UNIVERSIDAD DE BUENOS AIRES

CARRERA: Posgrado / Doctorado

CUATRIMESTRE: Primero ANO: 2017
CODIGO DE CARRERA: 55, 52

MATERIA:  TOPICOS DE FISICOQUIMICA EN SISTEMAS BIOLOGICOS

CODIGO: 5096

PUNTAJE: 5 puntos

DURACION: cuatrimestral

HORAS DE CLASE SEMANAL:
e Teodricas: 4 hs.
e Problemas: 3 hs.
e Seminarios: lhs.
TOTAL: 8 hs.

CARGA HORARIA TOTAL: 128 hs.
CONDICIONES DE INGRESO: Lic. en Cs. Bioldgicas, Lic. en Cs. Fisicas y carreras afines.

FORMA DE EVALUACION: 2 exdmenes parciales y 1 seminario. Aprobacion de los parciales con 55
puntos / 100 c/u. Promocién de la materia con ambos parciales con no menos de 70 puntos / 100 c/u.

PROGRAMA ANALITICO:
1. FUNDAMENTOS TERMODINAMICOS

Repaso de los principios de la Termodindmica, Fundamentos axiomaticos. Sistemas, variables, flujos y
campos. Espontaneidad, condiciones de equilibrio. Ecuacién de Gibbs. Sistemas multicomponente.
Potenciales termodinamicos. Propiedades molares parciales, potencial quimico. Sistemas ideales y
reales. Equilibrio osmdtico y particion. Propiedades termodindmicas asociadas a cambios
conformacionales en biomacromoléculas (desnaturalizacién, plegamiento, etc.). Hidrofobicidad.
Sistemas idnicos. Fuerza idnica. Teoria de Debye-Hiickel. Potencial electroquimico. Condiciones de
estabilidad de sistemas macroscopicos. Conexién con la visién estadistica. Sistemas fuera del
equilibrio. Produccién de entropia. Generalizacion del principio de Le Chatelier. Hipdtesis de
equilibrio local. Régimen estacionario lineal.
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2. MEMBRANAS BIOLOGICAS

Estructura de membranas y descripciéon termodindmica: stretching, bending, shearing y compresion.
Estructura, energética y funcion de vesiculas. Dindamica de membranas. Potenciales de superficie,
dipolar y transmembrana. Difusion de iones. Movilidad idnica. Equilibrio Donnan. Transporte a través
de membranas. Transporte activo y pasivo. El transporte contra gradiente: implicacion con fuentes
acopladas de energfa libre. Bomba de sodio y potasio. Bombas de protones. Hipdtesis quimiostatica.
Transduccidn nerviosa. Potencial de accién. Polarizacidon-depolarizacién.

3. TERMODINAMICA ESTADISTICA

Meétodo estadistico. Modos internos. Equiparticién de la energia. Peso estadistico. Distribucion de
Probabilidad. Funcién de distribucion de Boltzmann. Ensambles. Particulas independientes. Funcidn
de particion para modos internos. Funcion de particién cldsica. Relacidn entre propiedades
microscopicas y macroscopicas: espacio de las fases y propiedades termodinamicas. Funcién de
Correlacion. Métodos de simulacion de Monte Carlo y Dindmica Molecular. Aplicaciones a
propiedades de soluciones acuosas, hidratacién de iones, interaccidn del agua con proteinas y DNA.

4. EQUILIBRIO QUIMICO

interacciones entre macromoléculas. Interacciones macromolécula-ligando. Equilibrio quimico vy
afinidad guimica. Unién especifica e inespecifica. Cooperatividad. Alosterismo. Diagramas de Hill y
Scatchard. Modelos MWC y KNF. Tratamiento estadistico del equilibrio quimico en sistemas
biolégicos.

5. FUNDAMENTOS DE MECANICA CUANTICA

Postulados de la mecénica cudntica. Ecuacion de Schrodinger. Modelos sencillos con solucidn
analitica: particula libre, particula en una caja, barrera de potencial, efecto ttinel, oscilador armdnico,
rotor rigido. Degeneracién. Conceptos de teoria de perturbaciones. Método variacional lineal.

6. ESTRUCTURA MOLECULAR

Descripcion cldsica de la estructura de macromoléculas: péptidos, proteinas y dcidos nucléicos.
Estabilidad estructural. Interacciones moleculares (tipo y origen de las mismas). Tipos de fuerzas
intermoleculares y modelos. Unién H. Mecénica molecular. Potenciales moleculares. Optimizacion de
geometria mediante métodos cldsicos. Superficies de energia libre. Dindmica de solvatacion.
Transiciones estructurales en biomacromoléculas. Métodos aproximados para la resolucion de la
ecuacion de Schrodinger.
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FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
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7. ESPECTROSCOPIAS ELECTRONICAS Y VIBRACIONALES

Interaccion radiacion-materia. Fendmenos de absorcidn, emisién y dispersidn. Orbitales moleculares
y transiciones electrdnicas. Principio de Franck-Condon. Regla de oro de Fermi. Reglas de seleccion.
Diagramas de Jablonski. Fotofisica y fotoquimica. Vibraciones moleculares. Actividad dptica.
Instrumentacién y aplicaciones bioldgicas de absorcion UV-vis, dicroismo circular, FTIR, Raman,
fluorescencia. Técnicas estacionarias y resueltas en el tiempo. Microscopias acopladas a
espectroscopia.

8. MOVIMIENTO MOLECULAR Y PROPIEDADES DE TRANSPORTE

Vision estadistica de la dindmica bioldgica. Movimiento Browniano. Distancia cuadratica media.
Coeficiente de difusion. Ecuaciones de Stokes y de Einstein. Friccidn viscosa. Difusidn: primera y
segunda ley de Fick. Longitud de polimeros. Transiciones hélice-ovillo. Difusion a nivel subcelular.

9. CINETICA QUIMICA

Reacciones y catalisis enzimdtica. Movimiento molecular a lo largo de una coordenada de reaccion.
Coherencia dinamica. Efecto isotopico. Tunneling y efectos cuanticos

10. TRANSFERENCIA ELECTRONICA Y DE ENERGIA

Teoria de las reacciones de transferencia electrénica. Célculos por métodos cldsicos y cuanticos de la
transferencia electrénica. Factores nuclear, electrénico y de frecuencia en reacciones de transferencia
electrdnica. Teoria de Marcus y modelos cudnticos. Dependencia de la distancia en las reacciones de
transferencia electrénica. Transferencias electrénicas a largas distancias en proteinas y entre
proteinas. Modelos de Dutton y Gray. Fotoseparacion de cargas. Transferencia electrénica
fotoinducida en vesiculas, membranas, bicapas y en proteinas. Transferencia protdnica. Técnicas
experimentales. Radiolisis, fotdlisis flash, recuento de fotones (photon counting), TR-Raman, step-
scan FTIR. Métodos fotoaclsticos y fototérmicos. Casos de estudio: fosforilacién oxidativa y
fotosintesis.

11. CROWDING

Efecto del crowding sobre el equilibrio quimico y la dindmica de procesos en sistemas biologicos.
Tratamiento estadistico en base a modelos de grillas.
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BIBLIOGRAFIA GENERAL

-Physical Chemistry. Principles and Applications in Biological Sciences. Tinoco, Sauer, Wang, Puglisi.
2002 - Prentice Hall (ISBN 0-13-017960-4)

-Principles of Physical Biochemistry. Van Holde, Curtis Johnson, Shing Ho. 2006 - Pearson Education
(ISBN 0-13-201744-x).

-Biophysical Chemistry. Allen. 2008 — Blackwell Publishing (ISBN 978-1-4051-2436-2).
-Fisicoquimica. Atkins, De Paula. 2002 — W.H. Freeman and Company (ISBN 0-7167-3533-3).

-Physical Biology of the Cell. Phillips, Kondev, Theriot. 2009 — Garland cience (ISBN 978-0-8153-4163-
5).

BIBLIOGRAFIA ESPECIFICA

-Molecular Driving Forces. Statistical Thermodynamics in Chemistry and Biology. Dill, Bromberg. 2003
— Garland Science (ISBN 978-0-8153-2051-7)

-Methods in Modern Biophysics. Nélting. 2006 — Springer (ISBN 13-978-3-540-27703-3)

-Physical Methods in Bioinorganic Chemistry: Spectroscopy and Magnetism. Que. 2000 — University
Science Books (ISBN 1-891389-02-5)

-Electron Transfer in Inorganic, Organic and Biological Systems. Bolton, Mataga, McLendon. 1989 —
ACS (ISBN 0-8412-1846-3)

-Electron Transfer in Chemistry and Biology: An Introduction to the Theory. Kuznetsov, Ulstrup. 1999
— Wiley (ISBN 0-471-96749-1)

-Introduction to Molecular Dynamics and Chemical Kinetics. Billing, Mikkelsen. 1996 — Wiley (ISBN O-
471-12739-6)

-Mecénica Cuantica para Quimicos. Hanna. 1985 — Fondo Educativo Interamericano (ISBN 968-858-
010-4)

- Molecular Modeling, A.R. Leach, Longman, 1996.

A—The Physical Chemistry of Membranes. Starzak. 1984 — Academic Press (ISBN 0-12-664580-9)
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Referencia Expte. IN° 481.433/04

Universidad de Buenos Aires
Facultad de Ciencias Exactas y Naturales

Cindad Auténoma de Buenos Aires? 8 "AGO 2018

VISTO
La nota a fojas 17 de la Secretaria Académica del Departamento de Quimica Inorganica,

Analitica y Quimica Fisica, mediante la cual eleva la informacién del curso de posgrado Tépicos de
Fisicoquimica en Sistemas Biologicos, para el afio 2018,

CONSIDERANDO
Lo actuado en la Comisién de Doctorado,

Lo actuado en la Comision de Posgrado,
Lo actuado por este Cuerpo en la sesi6n realizada en el dia de la fecha,
En uso de las atribuciones que le confiere el Articulo 113° del Estatuto Universitario,

EL CONSEJO DIRECTIVO DE LA FACULTAD DE
CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES
RESUELYVE:
AN
ARTICULO 1°:\Dar validez al dictado del curso de postgrado Tépicos de Fisicoquimica en
Sistemas Biolégicos de 128 hs de duracion, que fue dictado por el Dr. Daniel Murgida durante el
primer cuatrimestre de 2018.

ARTiCULO 2°: Aprobar programa del curso de postgrado Tépicos de Fisicoquimica en Sistemas
Biol6gicos, obrante a fojas 19/22.

ARTICULO 3°: Aprobar un puntaje maximo de cinco (5) puntos para la Carrera del Doctorado.
ARTICULO 4°: Comuniquese a la Direccién del Departamento de Quimica Inorgénica, Analitica y

Quimica Fisica, la Direccién de Alumnos, la Biblioteca de la FCEyN y la Secretaria de Posgrado
con fotocopia del programa incluida. Cumplido archivese.

RESOLUCION CD N° 2 0 g 1
GA 1710872018
or. PPL:}} PAZOS A
Sacretario Adjunto de Posgraco : . ~DRJUAN CARLOS REBOREDA
FCEyN - UBA : DECANO '
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